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研究成果の概要（和文）： 
 本研究では，次世代計算機環境における大規模シミュレーションを実現するために，特に並
列化が困難な内部固有値問題の解法を対象として，複素周回積分を用いた固有値解法の実用技
術を開発した．ここで開発した解法を，マルチコアによる大規模並列環境向けのソフトウェア
として実装した．開発したソフトウェアを複数の応用分野の問題を対象として適用し，実用性
を想定して性能改善を行った． 
 
研究成果の概要（英文）： 
In this research, we have developed a parallel method for solving interior generalized 
eigenvalue problems that appear in large-scale simulations in next generation computing 
environment. The software package is implemented based on the developed method, and the 
performance of the software is improved with application for several problems.  
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１．研究開始当初の背景 
 コンピュータシミュレーションによる解
析・設計手法は幅広い分野において活用され，
科学技術や産業の発展においてその役割が
大きくなってきた．新規材料やデバイスの開
発，流体・振動解析，創薬，マクロ経済予測
などの多くのアプリケーション分野で大規
模な固有値問題が現れ，その実用的な解法の
開発は工学・理学分野において重要な課題の
一つである． 
 一方，次世代のシミュレーション環境とし
てマルチコアノードによる大規模並列計算
機が想定されるが，従来の計算アルゴリズム
では性能を引き出すことは容易ではない．特
に漸化的な計算が用いられる内部固有値問
題では大規模な並列化が困難である．そのた
め，このような大規模並列環境で高い性能を
得るための新たなアルゴリズムデザインに
よる並列解法の開発が必要となっていた． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，次世代計算機環境における大
規模シミュレーションを実現するために，特
に並列化が困難な内部固有値問題の解法を
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対象として，複素周回積分を用いた固有値解
法の実用技術を開発することを目的とする．
ここで開発した技術を用いて，幅広い分野の
問題に対応した基盤的ソフトウェアとして
実装する． 
 周回積分を用いて目的の部分空間を直接
生成することにより，従来法に見られる漸化
的な計算を必要としない並列性の高い解法
を提案した．この成果をもとに，より汎用性
の高い方法を構築するとともに，解法のさら
なる高性能化や安定化を進め，大規模分散環
境を前提とした実用性の高いソフトウェア
として実装する．固有値解法は大規模なシミ
ュレーションで広く必要とされ，高性能な解
法の開発は工学・理学分野への波及効果は大
きいものと期待される． 
 
３．研究の方法 
 大規模な並列環境で高い性能を得る解法
の開発のため，周回積分を用いた固有値解法
に対して，以下の項目を実施する． 
 
(1) 並列固有値解法アルゴリズムの改良 
 周回積分を用いた固有値解法を対象とし
て，方法の実用性を高めるためのフィルター
理論を用いたアルゴリズムの改善やブロッ
ク Krylov 部分空間反復法による高速化と安
定化などにより，解法の高性能化を行う． 
 
(2) 階層的並列環境での性能向上 
 固有値を求める領域を複数に分け，それぞ
れの領域上に積分点をおく．さらに，積分点
ごとに独立に線形方程式を解く．これらは階
層的な構造になり，これを利用して階層的な
並列環境での性能を向上させる．また，標準
固有値問題に対して Krylov 部分空間のシフ
ト不変性を利用した演算量削減や，Level3 
BLASによる高効率化手法を開発する．  
 
(3) 実用性の高い基盤ソフトウェアの提供 
 項目(1)，(2)で得られた成果に基づいてソ
フトウェアの実装を行う．図 1.に示すように，
解法の備える階層構造に対応させて計算資
源を割り当てることで高い効率を得る．確率
的な逆行列のトレース計算法を利用した固
有値分布推定とその結果を用いた適切なパ
ラメータ設定を行う手法を検討する． 
 
(4) 開発したソフトウェアの実用問題応用 
 材料物理，分子化学，生命科学などのアプ
リケーションを対象として本研究で開発し
た方法を適用し，その性能を検証する．さら
にその結果を用いて方法の改良につなげる． 
 
 
図 1.解法の階層的な構造と計算資源割当て 
 
４．研究成果 
 以下に本研究課題によって得られた研究
成果を示す． 
 
(1) 固有空間のフィルターの概念に基づい
て自由度の高い解法の設計法や反復による
精度改善法の開発が可能となった．図 2.に周
回積分による部フィルターの様子を示す．縦
棒グラフは各固有値における固有ベクトル
成分の強さを表し，左側が入力，右側が周回
積分を適用した出力を表している．破線は積
分領域を表し，出力ベクトルは領域内の成分
のみが残り，外側の成分は消える．  
 
図2.周回積分による部分空間フィルター 
 
(2) 複数ベクトルによるブロック演算を利
用して効率化と安定性の改善を行った．これ
は計算量の多くを占め，その高速化は方法全
体の高性能化につながる． 
 図 3.に開発した手法と従来法である Thick 
Restart Lanczos 法との比較を示す．対象と
した行列はリニアコライダｰ設計で現れる一
般化固有値問題で，次元は約 110万次元であ
る．実験はローレンスバークレイ国立研究所
の Cray XT4 を用いた．横軸は用いたコア数，
縦軸は計算時間(秒)を表す．  
 
 
 
図 3. 演算コア数による計算時間の変化 
  
 コア数が少ないときには従来法が高速で
あるが，256 コア以上では提案法が高速とな
り，想定する 1000 コア以上の計算環境にお
いて高い性能が得られることが確認できた． 
 
(3) マルチコア CPUの分散環境において高性
能を発揮するソフトウェアとして実装した．
また，非確定的手法による大域的な固有値分
布推定法を開発した．これを用いたパラメー
タ設定によって高い並列効率と負荷分散が
可能となる．複素平面上において分布推定を
行った結果を図 4.に示す．黒い領域は固有値
密度が低いことを表し，求めるべき領域から
除外することができる． 
 
図4. 複素平面上での固有値分布推定 
 
 開発したソフトウェアはパッケージ名
BLOSS として産業技術総合研究所のサーバに
おいて公開を予定している。また,英文によ
るマニュアルの整備を行うなど，より実用性
を高めるための準備も進めた． 
 
 (4) 開発したソフトウェアを，分子シミュ
レーションである FMO-MO 法，実空間密度汎
関数法で現れるバンド計算，量子ドットシミ
ュレーション，格子 QCD，殻モデル，線形加
速器設計で現れる問題など，各種の大規模実
問題に適用し，性能評価と手法改善を行った．  
 EGFR (Epidermal Growth Factor Receptor) 
dimmer 17,246 原子の分子軌道計算で現れる
一般化固有値問題に適用した．ここで基底関
数は 6-31G で，行列は 96,234 次元，非零要
素数 456,807,6481 である． 
 
 
図5.分子軌道計算への適用結果 
 実験は筑波大学計算科学研究センター
T2K-Tsukubaの8ノード(128コア)を用い，積分
点数32(線形方程式16個)，ブロック数32とし
た．図5.に結果を示す．図より計算時間のほ
とんどは線形方程式の求解（前処理，前進後
退代入，行列ベクトル積）で占められている
ことがわかる．また，プロセスごとのロード
バランスも比較的よいことがわかる． 
 シリコンナノワイヤーの実空間密度汎関
数法によるバンド計算で現れる問題に適用
した結果を図 6.に示す．固有値問題はパラメ
ータ kを含み，バンドギャップ付近の内部固
有値問題を kを変えて解く．また，開発した
コードを｢京｣コンピュータ上でも実行し，
9,924 原子のバンド図計算において高い効率
が得られることを確認した． 
 
 
 図6.密度汎関数法におけるバンド計算 
 
 計算誤差に対するアルゴリズムのロバスト
性の解析を行い，大並列環境下での耐故障性
について検証した．図7.に計算途中でベクト
ルの一つにデータ欠損が発生したことを想定
した計算結果を示す．図に示すように，計算
過程でデータの一部が欠損した場合でも，適
切な部分空間サイズの選択によってその影響
を回避できることが確認できた．この成果は
今後さらなる大規模な並列システムの利用に
おいて問題となる計算時の障害に対して，ア
ルゴリズムレベルでの耐障害性につながると
考えられる． 
 
 
 
図7.データ欠損が発生した状況 
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